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Phase transition of ice VIII to ice VII 
by the molecular dynamics simulation 
門脇 智成 片岡 洋右 





We investigated the phase transition of ice VIII to ice VII by molecular dynamics simulation. First, the 
stable structure of ice VIII is prepared at 1 K by NTV ensemble simulation.  Under the conditions of 
constant volume, we calculated the molar potential energy, rotational correlation function, the mean-square 
displacement at temperature up to 3500 K. The phase transition from ice VIII to ice VII at the T = 540 K is 
found as a second-order phase transition. The ice VIII has a proton ordered configuration and ice VII has 
disordered one. The first-order phase transition from ice VII to liquid occurs at T = 2750 K. 
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2. 理論 
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D0,R0: ポテンシャルパラメータ 
rij: 原子間距離(Å)  
qi, qj:電荷(C) 
4πε0: 1.11265× 10-10(C2 / J・mol) 
qi, qj: 酸素原子・水素原子の電荷×真空の誘電率 ε0 
酸素原子の電荷：-0.8476×1.602177×10-19(C) 
水素原子の電荷：0.4238×1.602177×10-19(C) 









 使用ソフト：Materials Explorer 5.0 
アンサンブル：NTV 
総ステップ数：100,000 steps 




温度：1 K  - 3500 K， 
分子数： 128 
ポテンシャル関数: 分子内は剛体，分子間は TIP4P， 
カットオフ距離14Å，収束加速因子は2.254932524 
  
4. 氷 VIII の安定構造の作成方法 
 
以下の条件下で氷 VIII を作成する。 
 
使用ソフト：Materials Explorer 5.0 
アンサンブル：NTV 
総ステップ数：100,000 steps 
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分子数： 16 










Fig.2 において，T = 540 K のところで氷 VIII から
氷 VII に変化したと考えられる。Fig.3 において相転
移を詳細に観ると，値が連続して徐々に変化してお
り，二次相転移であると考えられる。 
この時，Fig.6 より T = 450 K 以下では回転相関関
数 g = 1，T = 600 K 以上では g = 0.3 のところで一定
である。Fig.8 から，氷 VIII はプロトン配置が秩序
化されており，氷 VII では無秩序になることがわか
った。 





平均二乗変位を調べたところ Fig.7 から，T = 2750 
K 以上では液体であることがわかった。ここには載
せていないが T = 2740 K 以下だと固体であり，T = 
2700 K では明らかに固体であることが示された。
（Fig.7） 






















Fig.2 The variation of molar potential energy with 























Fig.3 The variation of molar potential energy with 























Fig.4 The variation of molar potential energy with 























Fig.5 The variation of molar potential energy with 
temperature.  ( 1200 K - 3500 K.) 
20 
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Fig.6 Rotational correlation function for water.  




Fig.7 Mean-square displacement for water. 
 T = 2740 K (left) and T = 2750 K (right) 
 
  
Fig.8 The final molecular configuration of ice VIII (left) 
and ice VII (right) 
 
  
Fig.9 The final molecular configuration of solid state of 





体積一定の条件では氷 VIII から氷 VII への相転移
（二次相転移）は T = 540 K で起きていることがわ






  資料としてエクセルファイル[3], input ファイル







[3] 氷 VIII と氷 VII の相転移.xlsx 
[4] 改 VIIIN128T150K.inp, 改 VIIIN128T700K.inp,  
改 VIIIN128T3400K.inp 
[5] 改 VIIIN128T2740K.msd, 
 改 VIIIN128T2750K.msd 
[6] 改 VIIIN128T450K.rcf, 改 VIIIN128T600K.rcf 
[7] VIIIN128T150K.bdl, VIIIN128T700K.bdl,  
VIIIN128T3400K.bdl 
 
